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片 岡 俊 幸
Kirzhnitsの方法に基いて,一粒子密度行列の方一巾展開を方2まで(従って∇の 2次ま
で)実行した｡この結果を用いて非均質な電子ガスの運動エネルギー及び交換エネルギーに対
する勾配補正を導き,前者は Weizs･acker補正のか こ,後者はHerman等が別の観点から
提案したものと一致することを示した｡これ等の勾配補正を組入れたェネルギー汎関数を用い,
変分原理に従って,交換項に対する密度勾配補正を含んだ Thomas-Fermi-Dirac-Weiz-
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